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概要
一般に、ラシュバ効果は表面電場中を電子が運動する際に電場がス
ピン軌道相互作用を介してスピンに対する磁場として働くことによっ
て生じる電子状態のスピン分裂のことであるという説明がなされる。
様々な系に対して実験的にも理論的にも研究がなされているが、何が
ラシュバ効果を大きくするかはかっきりしていない。
本研究では、ラシュバ効果を大きくする要因を理解するために、タ
イトバインディングモデルと、 LCAOに基づく第一原理計算手法であ
る DV-LDA法を用いることにした。タイトバインディングモデルに
より、スピン軌道相互作用がラシュバ効果に対してどのように寄与す
るかを解析的に表すことができる。これらの項のうちどういった項が
主要かを定量的に調べるために DV-LDA法を用いる。この方法では、
基底の対称性を用いてスピン軌道相互作用を分類することが可能で
ある。
タイトバインディングモデルによる計算の結果、ラシュバ効果に対
して寄与のあるスピン軌道相互作用が 2種類あることが分かった。 1
つは表面に平行で、各原子を通る鏡映操作 (h)に対し反対称なポテ
Hsoンシャルから生じるスピン軌道相互作用 ( ˆ1 )である。もう一つは h
に対し対称なポテンシャルから生じるスピン軌道相互作用と反対称な
ポテンシャルが両方働く項 (Hˆ0so&Vˆ1)である。 Au(111)、gray As(111)、 
Bi(111)、BiAg(111)に対して DV-LDA法による計算を行った。 DV-LDA 
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法においてスピン軌道相互作用を分類すると、 Hˆ0so&Vˆ1が主要である
ことが分かった。対称なポテンシャルが球対称である場合、 Hˆ0so はは
いわゆる ~l  ~sと表せる。このことは、タイトバインディングモデルで
スピン軌道相互作用として ~l  ~s相互作用のみ用いることが適切である
ことを示す。
一般に論じられるラシュバ効果の説明は、 Hˆ1so に対応し、定性的に
Hsoラシュバ効果を理解するためにはよい。定量的には、 ˆ0 &Vˆ1が主要
である。 
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1 序章
空間反転対称性と時間反転対称性が保たれている場合、系はスピン
に関する縮退を持つ (クラマース縮退 )。表面や界面では空間反転対称
性が破れており、クラマース縮退しなくてもよくなる。ラシュバ効果
とは表面電場中を電子が運動する際に、表面電場がスピン軌道相互
作用を通してスピンに対する有効磁場として働くことによって生じる
効果であると説明される。また、ラシュバ効果によるバンド分裂をラ
シュバ分裂と呼ぶ。 
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1.1 １層モデルでの解析計算
表面第一層を近似するために、単位胞あたり 1原子の平らな一層の
系を xy面上にとる。タイトバインディングモデルの範囲でラシュバ
効果を記述するモデルハミルトニアンは次のように表される。 
ˆ ˆ Hso HsoHmodel = T + Vˆ0 + Vˆ1 + ˆ0 + ˆ1 (1) 
Hˆso rVˆn  ˆn = (~ p~)  ~   ~ wn  ~ (n = 0; 1) (2) 
Tˆ は運動エネルギー、 Vˆ0と Vˆ1は以下のようにあらわされる結晶ポテ
ンシャルである。 X 
ˆ r   ~Vn = vˆn(~ R) (3) 
~l 
R~は二次元格子ベクトル、 vn(~r)(n=0,1)は格子点にある原子を中心と
する局所ポテンシャルである。vn(~r)(n=0,1)は次の条件を満たす。 
hvˆ0(~r) = vˆ0(~r) ; hvˆ1(~r) =  vˆ1(~r) (4) 
hは原子面での鏡映操作である。 Hˆn so (n=0,1)は Vˆn(~r) (n=0,1)から生
じる、ディラック方程式の非相対論的極限から引用したスピン軌道相
互作用であり、 = 4mh 2c2である。 
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1.1.1 自由電子モデル
二次元自由電子モデルにおけるハミルトニアンは一般に次のように
近似される。 
ˆ Tˆ + HˆsoHfe = 1 : (5)
表面電場を 
Vˆ1 = zEz (6)
で記述できるとすると、 Hˆ1so は、文献 [1]で定義されている、いわゆる
ラシュバ ハミルトニアンに変形できる。 
HR = R (~ez  ~kk)  ~ = R (kxy   kyx) (7)
ただし、~ezは表面に垂直な単位ベクトル、~kkは面内の波数、 
h2 
R  
4m
¯
2c2 
Ez (8)
である。結果、式.(5)によるエネルギーバンドは 
h¯2j~kkj2 
E(~kk) =  Rj~kkj: (9)2m
 
となり、図 .1に示すようなバンド形状とスピンの向きを持つ。このこ

とは、 Hˆ1so がラシュバ効果を生じさせることを示している。また、波

数 1次の係数 (R)をラシュバ係数と呼ぶ。一般には、 Rは、エネル

ギーバンドの F点と頂点を結ぶ直線の傾きの 2倍と定義されることが

多い。我々は F点での傾きを Rとして用いる。この 2つの定義は自

由電子モデルでは完全に等価である。一般にラシュバ効果の説明はこ
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(a) (b)
𝑘𝑥𝑘𝑦
E
𝑘𝑥
𝑘𝑦
図 1: 自由電子モデルにおける、 (a)バンド構造、 (b)あるエネルギーでの断面における
スピンの向き、スピンは xy面内を向いている
のような自由電子モデルでなされることが多い。 F点近傍でのスピン
の向きや分裂の仕方など定性的には良い説明を与えることが多い。し
かし、自由電子モデルにおける Rは、表面電場の大きさが 1V/A˚の
オーダーであることから R = 10 6 eVA˚のオーダーと見積もられる
が、実際の表面における Rとは 5ケタ以上異なるなど、定量性には
問題がある。 
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Hso1.1.2 ˆ1 のみ用いたタイトバインディングモデル
あるタイトバインディングモデル [3]では、次のようにハミルトニ
アンを近似している。 
ˆ ˆ HsoHtb1 = T + Vˆ0 + ˆ1 : (10)
Hsoこの論文では、 s軌道の 1次元鎖と三角格子において、 ˆ 1 がラシュバ
効果を生じさせている。また、 s軌道を用いているため基底数が少な
く、比較的計算は簡単であるが、自由電子モデルよりも実際のラシュ
バ効果に近い計算ができると考えられる。 
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1.1.3 Hˆ0
so のみ用いたタイトバインディングモデル
ほかのタイトバインディングモデル [4, 5, 6, 7, 8]では、次のように
ハミルトニアンを近似している。 
ˆ ˆ HsoHtb2 = T + Vˆ0 + Vˆ1 + ˆ (11)0 
Hsoただし、 ˆ0 の行列要素は、 1中心の積分のみ考慮されている。文献 
[4]では、 Au(111)を p軌道の三角格子に近似して計算しているが、ラ
シュバ効果が生じている。このことは、スピン軌道相互作用として 
Hˆ0
so のみを用いた場合にもラシュバ効果が生じることを表している。
Hsoただし、この系において ˆ0 によるラシュバ効果は、 Vˆ1とセットで生
じることが分かっている。このことを考慮して、 Hˆ0so によるラシュバ
効果を Hˆ0so&Vˆ1 と表記することにする。 
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以上から、反対称ポテンシャルから生じるスピン軌道相互作用項 Hˆ1so 
と、対称ポテンシャルから生じるスピン軌道相互作用と非対称ポテン
シャルがカップルして働く項 Hˆ0so&Vˆ1 がラシュバ効果を生じさせるこ
とが分かっている。後者は、反対称ポテンシャルから生じるスピン軌
道相互作用がラシュバ効果を生じさせるという一般的なラシュバ効果
の描像とは異なっている。 
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1.2 実際の表面でのラシュバ効果 
1996年に Au(111)において、 ARPES(Angle Resolved PhotoEmission 
Spectroscopy)による観察で初めてラシュバ効果が観測された [12]。バ
ルク Auは fcc構造で、(111)表面は三角格子が積層した構造になって
いる。この論文では、 Au(111)の Rは 0.33 eVA˚であり、自由電子モ
デルによる見積もりとは 5桁も異なる。このことは、定量的にラシュ
バ効果を考える際に少なくとも自由電子的な考え方では不十分である
ことを示している。ラシュバ効果はスピントロニクスへの応用が期待
されることもあり、様々な表面でのラシュバ分裂が研究されている。 
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1.2.1 spin FET

ラシュバ効果のスピントロニクスへの応用の一つとして spin FET[14]
があげられる。これは、強磁性体のソース・ドレイン間に電子系を配
置し、ゲート電圧によってラシュバ効果を制御するものである。二次
元電子系において、ラシュバ効果によりスピンの向きが変化すること
で、電荷の移動度が変化する仕組みであり、文献 [15]において、実際
にラシュバ効果のゲート電圧による制御が確認された。このことは、
磁性体を用いない、半導体によるスピンの制御の可能性を示唆して
いる。 
11
 
1.2.2 波数 3次に比例するラシュバ分裂
一般にラシュバ効果によるバンド分裂は波数 1次に比例する。しか
し、波数 1次に比例しない分裂を持つ場合が見つかっている [19, 20, 
21, 23]。この場合、波数 3次に比例する項が現れることが知られてい
る。この波数 3次に比例する分裂は、ｓ、ｐ軌道のみが関連している
場合、全角運動量のｚ成分が 3/2の場合に生じることが知られてい
る [19, 23]。スピンの向きは、波数の向き に対し、波数 1次に比例す
る場合は で変化するが、波数 3次に比例する場合 3で変化する。こ
れらことは、自由電子モデルによる解析では説明がつかず、タイトバ
インディングモデルや ~k  p~摂動によって明らかになっている。 
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1.2.3 gray As(111)
 
gray As(111)において実験と第一原理計算でラシュバ効果が観測さ
れている [22]。バルク gray Asは菱面体構造で、 (111)面は三角格子が
積層した構造になっている。また、バイレイヤーを構成するので、凸
凹したハニカム格子が積層していると考えるのがよい。ラシュバ係数
は 1.0 eVA˚[22]とかなり大きく、また、フェルミエネルギーより高いエ
ネルギー領域において、 FK方向で、上側のバンドが伝導帯に合流し
下側のバンドは価電子帯に合流するという、トポロジカルな性質を持
つバンド構造をしていることが知られている [22]。トポロジカルな性
質を持ち、かつラシュバ係数が大きいため研究の対象となっている。 
13
 
1.2.4 Bi単体表面 
Bi単体では、 (111)、(110)、(100)表面において ARPESによる観測
と第一原理計算がおこなわれ、ラシュバ効果が観測されている [16]。
バルク Biは菱面体構造である。ラシュバ係数は、文献 [16]から見積も
ると、それぞれ 0.56、0.8、2.5 eVA˚となり、どれも大きな値を持つ。
また、 (111)表面は、 F点近傍で表面バンドとバルクバンドが混成し
ていたり、分裂が波数 1次に比例しないように見えたり、 M点近傍に
おいてトポロジカルな性質を持つことが示唆されていたりと、様々な
研究がなされている [16, 17, 18]。 
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1.2.5 表面合金 
Bi/Ag(111)は、 Biを用いた表面合金であり、ラシュバ係数 3.05 eVA˚
と非常に大きい。 [23]この系は Ag(111)の上に Biを 1/3ML蒸着したの
ち加熱することで、 Agと Biが一部入れ代わり Agのハニカム格子の中
心に Biが配置され、 Agに比べて 0.85A˚外へ出た構造になっている。こ
の系でラシュバ分裂が非常に大きいのは、合金化の効果によると考え
られ、電子状態や構造について研究が盛んである。 [23, 24, 25, 26, 27]
この系のように比較的軽い元素の表面に重元素を配置することで大き
なラシュバ分裂を得ようとすることがよく行われている。とくに、 Si、 
Geなどの半導体表面において大きなラシュバ効果を得ることは、半導
体によるスピンの制御を行う上で重要であり、実際に Bi/Ge(111)[28]、 
Ti/Ge(111)[29]、Bi/Si(111)[30]などで大きなラシュバ効果が観測され
ている。 
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これらのように、様々な表面に対して実験がおこなわれ、 Bi、Ti、 
Auなど原子番号 Zの大きな元素の単体表面 [12, 16, 17, 18]やそれらの
関連している表面合金 [23, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30]において大きなラ
シュバ効果が観測される傾向がある。 Hˆ1so は Zに直接は関係しない。 
Hˆ0
so には ~l ~sが含まれている。このため、 Hˆ0so がラシュバ効果にとって
主要であると言われている。しかし、 Z=33と比較的軽い元素である 
As(111)のラシュバ係数が 1.0 eVA˚[22]であるなど、何が大きなラシュ
バ効果に対して重要なのかははっきりしていない。 
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2 目的
ラシュバ効果は、電場でスピンを操作しうるためスピントロニクス
への応用が期待されている。しかし、様々な表面に対する研究が進
む一方で、ラシュバ効果の生じるプロセスや、どのような軌道が関連
しているかなどの詳細はあまり研究されていない。 p軌道の三角格子
に対して、タイトバインディングモデルによる計算を行うことで、ラ
シュバ効果に対して Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1 がどのように働くか定性的に議論
する。 
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2.1 タイトバインディングモデルでの Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1の効果の比較 
p軌道の三角格子に対しタイトバインディングモデルによる計算を
行う。この際、 p軌道として複素関数表示を用いる。Γ点でのラシュ
バ係数を求めるために、Γ点での波動関数を求め、波数依存性を摂動
的に計算する。詳細な計算は補遺に示す。
Γ点では、高い対称性のために解析的に固有値が求まる。２重縮退
した３組の固有値 (E0; E+; E )が得られ、その波動関数は以下のよう
になる。 
j01 >= jp1; "> (12)
 
j02 >= jp 1; #> (13)
 
j >= cos jp1; #> + sin jp0; "> (14)
1
 
j >= cos jp 1; "> + sin jp0; #> (15)
2
 
ここで、 は複数の行列要素によって定義される、基底関数の混ざ
り具合を表すパラメータである。これらの基底を用いてΓ点でラシュ
バ係数を求めると、各固有値に対して以下のようになる。 
0
 R = 0 (16) 
 = 3 

xx +  xy)
sin2  
+ zz cos 
p 
R ( yy + 2 2 
2  + 2t1 sin  cos 
(17)

ここで、は Hˆ1so のトランスファーある。また、 t1は Vˆ1のトランス
ファーである。 sin  cos は例えば jp1; #>と jp0; ">の線型結合係数 
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の積であり、  = =4のとき最大を取るが、混成している軌道から 
Hˆ0
so が大きいとこれに近づくと考えられる。実際、 sin  cos は分数
の形で表され、分子は Hˆ0so の行列要素である。
上記のことからやはりラシュバ効果には Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1の寄与があ
ることが示された。しかし、 依存性以外に寄与の仕方に違いがな
く、電場をかけたり表面構造を変えることなしにに を変えること
は不可能であり、タイトバインディングモデルでの定量的な議論では
どちらが主要であるかの見分けはまったくつかない。 
Hˆ1
so と Hˆ0so&Vˆ1のどちらが主要であるかを明らかにすることは重要な
課題であると考えられる。このことを明らかにするために、 Au(111)、 
gray As(111)、Bi(111)、BiAg(111)について DV-LDA法による計算を行
う。基底のパリティーに基づき Hˆ1so と Hˆ0so を分類できることを用いる。 
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p3 計算手法
今回用いる DV-LDA法は、交換相関ポテンシャルとして LDAポテ
ンシャルを用いた、 LCAO法に基づく全電子フルポテンシャル第一原
理計算である [31]。この方法は、クラスター計算によく用いられてい
る [19, 20, 21]。我々のコードは二次元結晶について計算できる。原子
軌道は、相対論の効果を考慮せずに計算され、全系の行列要素は、以
下のハミルトニアンで計算される。 
ˆ ˆ HsoH = T + Vˆ + ˆ (18) 
Vˆ は結晶ポテンシャルで、イオン核のポテンシャル、ハートリーポテ
ンシャル、交換相関ポテンシャルとスカラー相対論項を含んでおり、 
Hˆsoは Vˆ から生じるスピン軌道相互作用である。行列要素の積分は、
ランダム点での関数の値について、重みをかけて和をとることで実行
される (DV法)。
この方法では、タイトバインディングモデルにおける式 .(4)とは異
なり、 Hˆ0so と Hˆ1so の寄与を比較するために、明示的に Vˆ を Vˆ0と Vˆ1に分
離することはできない。しかし、 1層の平らな系では以下の方法で Hˆ0so 
の行列要素だけ抜き出すことができる。以下に示すような、ブロッホ
基底争ki を考える。 X
争ki =
1 
e i
~kR~'i(~r   R~ ); (19) 
N 
~l 
'i(~r)は原子軌道であり、 iは原子軌道の種類 (s, px, pyなど )を表す。 
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z 
'i(~
y 
y 
x 
x 
k
i
て抜き出すことができる。 
k
i
は)r
p  ' = ( 1) i ' (20):h
を満たし、 である。 軸方向が表面垂直方向なので、 での微=0,1p z z1
分が のパルティを反転させることを念頭に置くと、 、 、 はzz w w w0 10
原子面での鏡映 に対して奇パリティを持つ。同様に、 、 、 w w wh 1 01
は偶パリティを持つ。したがって、 の行列要素は以下のようにし~w0
D

争ki
  w0 争kj x  E w 争 DE ki
 kj
 xx + w0争 (pi + pj = odd) (21) 
(pi + pj = odd) (22) 
(pi + pj = even) (23)
=
 1
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k
i

k
j
 
z
 zz 
0 + w争 =
 1

k
i
Dこのように原子軌道のパリティ piを用いて Hˆ0so の行列要素を抜き出す
ことは、系が 1層で平らな場合には必ず実行できる。さらに、 争  w~n 争 
から  r~ vˆ0(~r)  p~ˆD
 E
という項のみを抜き出すこともできる。以'i(~r)
  'j(~r) 
下ではこの項を ‘w~0のオンサイト行列要素 ’と呼ぶことにする。 Hˆ0so の
オンサイト行列要素は w~0のオンサイト行列要素によって定義される。 D

Hˆso
 0
 のオンサイト行列要素が 争ki

 Hˆso
 0
 Ekj 争 の中で主要な項であると
考えられるため、この項に注目する。 Hˆ0so のオンサイト行列要素のみ
用いた場合とそれ以外の行列要素のみ用いた場合のバンド分裂を比較
Hsoすることで、 ˆ 0 のオンサイト行列要素が主要であるかどうかはっき
りさせられる。また、複数層の場合も層間の相互作用を除くか、各原 
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E
k
j 
子核を中心とするそれぞれが接しない球状の領域内でのオンサイト行
列要素のみを考慮すれば同様に分離できる。 
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4 結果
まず、基底のパリティによるスピン軌道相互作用の分離を試すため
に、 Auの三角格子についてスピン軌道相互作用の分離を行い、 Rを
計算した。 1層で分離できることが確認したのち、スラブモデルで 
Au(111)、As(111)、Bi(111)、BiAg(111)を近似し、スピン軌道相互作
用を分離し、Rを計算した。 
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4.1 Auの三角格子 
DV-LDAでのスピン軌道相互作用の分離を試すために面直電場を印
加した Au原子の三角格子 1層に対して計算を行った。垂直な一様電
場 (1.5 eVA˚)を印加した三角格子を考える。この一様電場の大きさ
は、一般に金属表面の表面電場の大きさが 1 eVA˚のオーダーであるこ
と [13]と、 Rが文献 [12]や、後に示すスラブの計算と大まかに一致す
るように定めた。 Hˆ0so と Hˆ1so を用いた場合 (Full SOI)の 5d、6s、6pか
ら構成されるバンド構造を図 .2に示す。 -5 eV付近に dバンドが存在
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図 2: Full SOIの 5d、6s、6pから構成されるバンド構造。 R=0.21 eVA˚. フェルミエ
ネルギーをエネルギーの原点にとってある。横軸はブリルアンゾーンの対称性が高い
点に沿った波数を示している。 
24
 
し、 -3 eVより高いエネルギーに spバンドが存在する。文献 [9]とは完
全に異なっている。
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図 3: フェルミエネルギーを横切るバンドの F点近傍のバンド図を示す。フェルミエネ
ルギーをエネルギーの原点にとってある。横軸は FM方向の波数を表す。
フェルミエネルギーを横切るバンドに注目すると、波数一次に比例
する分裂をしており、 R=0.21 eVA˚である。 1層の平らな系であるた
め、式 .(21)、(22)と (23)の関係が適応でき、スピン軌道相互作用とし
Hsoて ˆ0 のオンサイト行列要素のみ用いた場合の Rとそれ以外のみ用
いた場合の Rを比較できる。前者にたいしては、 R=0.20 eVA˚であ
り、後者に対しては、 R=0.00 eVA˚である。前者と後者の和はすべ
てのスピン軌道相互作用を用いた時とほぼ一致しており、スピン軌道 
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相互作用の分離はうまくいっていることが分かる。また、一層の計算
では、ラシュバ効果に対するスピン軌道相互作用として Hˆ0so のオンサ
イト行列要素が主要であり、 その他の項は無視できるほど小さいこ
とを示している。 
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4.2 Au(111)
 
Au(111)を近似するために、片面水素終端した 14層のスラブに対し
て計算を行う。
このスラブにおいて、外部電場は印加していない。 14層より厚いの
スラブの計算は、計算機の性能上難しい。 
Full SOIの 5d、6s、6pから構成されるバンド構造を図 .4に示す。 -5
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図 4: Full SOIの 5d、6s、6pから構成されるバンド構造示す。フェルミエネルギーを
エネルギーの原点にとってある。横軸はブリルアンゾーンの対称性が高い点に沿った
波数を示している。矢印は表面バンドを指す。 
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eV付近に dバンドが存在し、 sバンドと dバンドは F点近傍で混成し
ている。 K点近傍で、フェルミエネルギーあたりに現れている平らな
バンドは水素のバンドである。このバンドは、興味のある F点近傍に
は現れないため、無視することにする。文献 [9]と比較すると dバン
ドが少し深い準位に存在する。このことは、基底の自由度が小さく s
バンドの分散が小さいことから生じていると考えられる。 水素のバ
ンドの存在と dバンドの深さを除けば文献 [9]とよく一致しているよ
うに見える。 
F点において矢印が示すバンドはフェルミエネルギーを横切らない
を注目する状態のが、以下の理由で表面バンドであると言える。 PL
10-4
10-3
10-2
10-1
100
 1  2  3  4  5  6  7  8  9 10 11 12 13 14 15
P L
layer number
図 5: PLを示す。 PLを注目する状態の波動関数における基底の線形結合係数二乗の和
で定義する。ただし、和は第 L層に含まれる原子についてのみ行う。 Layer numberが 
1とはもっとも表面側の原子層を示し、 15は水素原子層を示す。点は計算した PLの値
であり、点線は、線形フィットした直線 (線形プロットでは指数関数 )である。 PLは深
さに対して指数的に減少している。 
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波動関数における基底の線形結合係数二乗の和で定義する。ただし、
和は第 L層に含まれる原子についてのみ行う。層数に対する PLの指
数的な減少を図 .5に示す。 PLの指数的な減少は注目する状態が表面
状態であることを示している。また、水素原子の影響は非常に小さい
こともわかる。 
Full SOIの F点近傍での FM方向に沿った、矢印が示す表面バンド
を図.6に示す。 R=0.19 eVA˚である。
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図 6: F点で矢印が示す表面バンドの F点近傍のバンド図を示す。フェルミエネルギー
をエネルギーの原点にとってある。横軸は FM方向の波数を表す。 
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系全体としては Hˆ0so と Hˆ1so を分類することはできないが、スラブの
各層の中では分類できる。スピン軌道相互作用を各層内にのみ考慮
Hsoし、 ˆ 0 のオンサイト行列要素のみ用いた場合とそれ以外のみ用いた
場合の Rを比較した。前者に対して R=0.18 eVA˚であり、後者に対
し R=0.01 eV˚ H0so のオンAであった。このことは、各層内における ˆ
サイト行列要素がラシュバ効果にとって主要であり、その他の項は重
要ではないことを示している。 
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4.3 gray As(111) 
gray Asは菱面体構造であり (111)面は三角格子の積層でできている。
バイレイヤーを構成するため、凸凹したハニカム格子が積層している
とみなすのが良い。片面水素終端した 12バイレイヤーのスラブにつ
いての計算結果を図 7に示す。 R=1.4eVA˚である。各原子を中心とす
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図 7: すべてのスピン軌道相互作用を用いた場合のバンド図。フェルミエネルギーをエ
ネルギーの原点にとってあり、横軸は波数 (A˚ 1)である。実線は表面バンド、点線は
水素終端側のバンド、点はバルクの射影バンドである。 R=1.4 eVA˚である。
る半径 1A˚の領域を考えると、各球は重ならないため、球内のオンサ
イト行列要素は Hˆ0so と Hˆ1so に分離することができる。球内の Hˆ0so のオ
ンサイト行列要素のみ用いた場合に R=1.4 eVA˚であり、それ以外用
いた場合には、 R=0.0eVA˚であった。このことから gray As(111)では 
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原子番号が小さいにもかかわらず Hˆ0so が主要であることがわかった。 
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4.4 Bi(111) 
Biも gray Asと同様に菱面体構造をしているため、基本的な構造は
凸凹したハニカム構造のであり、（111）面で異なるのは格子定数と
表面の凸凹具合とバイレイヤー間距離のみである。片面水素終端した 
10BLのスラブについて計算を行う。計算結果は、図 8に示す。 R=1.1
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図 8: すべてのスピン軌道相互作用を用いた場合のバンド図。フェルミエネルギーをエ
ネルギーの原点にとってあり、横軸は波数 (A˚ 1)である。実線は表面バンド、点線は
水素のバンド、点はバルクの射影バンドである。 R=1.1 eVA˚である。 
eV˚ A[17]よりかなり大きい。このことは、文A(all)は、文献値 0.56 eV˚
献 [16]では F点でバルクの射影と混成しているが、この計算ではあま 
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り混成していないことに起因すると考えられる。我々の定義では、 R
はΓ点でのバンドの傾きであるが、この定義では文献 [16]では 0であ
るように見える。おそらく文献 [16, 17]では、バンドの F点と頂点を
結ぶ直線の傾きの 2倍を Rと定義しているが、この定義で計算した
場合でも、バルクとの混成により F点でのエネルギーが本来の表面バ
ンドのものからずれるため、本来の Rとは異なる値が求まることに
なる。我々の計算でバルクと混成しない理由としては、表面緩和を考
慮していないことや、 10BLという薄いスラブを用いていることが考
えられる。表面緩和することで、表面バンドのエネルギー準位がずれ
たりバンド構造が変化する可能性がある。また、もっと厚いスラブを
用いることで、本来占めるべきバルクの射影領域をより広くカバーす
ることができる。
この場合も、 gray As(111)の場合と同様に、各原子を中心とする半
径 1A˚の球の領域に分け、 Hˆ0so と Hˆ1so の効果を分離した。その結果、球
の領域内のみでスピン軌道相互作用のオンサイト行列要素を考慮した
場合、 R=1.1 eVA˚であった。領域内でスピン軌道相互作用を分離し
Hsoた結果、 ˆ0 のオンサイト行列要素 (0)のみ用いた場合 R=1.0 eVA˚、 
Hˆ1
so のオンサイト行列要素のみ用いた場合 (1)、R=0.00 eVA˚であっ
た。また、表面第一層の外側の原子にのみ Hˆ0so のオンサイト行列要素
表 1: それぞれの用いたスピン軌道相互作用における R
スピン軌道相互作用 all 0 1 Bi1 
R 1.1 1.0 0.0 1.3 
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を考慮した場合、 R=1.3 eVA˚である。スピン軌道相互作用のうちもっ
とも外側の原子における Hˆ0so のオンサイト行列要素が主要であると考
えられる。 
35
 
4.5 BiAg(111) 
Bi/Ag(111)の近似として、片面水素終端した 8層の Ag(111)のうえ
に、 Bi原子と Ag原子からなる構造をのせた系を考える。表面構造は、
文献 [23]において最適化された構造を用いている。計算結果は図 .9に
示す。表面バンドをエネルギーが高い順に 1、2、3と呼ぶことにする。
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図 9: すべてのスピン軌道相互作用を用いた場合のバンド図。フェルミエネルギーをエ
ネルギーの原点にとってある。横軸は波数 (A˚ 1)である。 F点で 0 eVから 1 eVまで
の間でクロスする 3つのバンドが表面バンドである。上から R=1.0、3.2、2.6 eVA˚で
ある。 
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2における R=3.2 eVA˚は、文献値 3.05 eVA˚[23, 24]と良い一致を示し
ている。 Bi原子について、表面バンドの F点での電子状態は、 1につ
いては主に px、pyからなり、全角運動量が 3/2つまり波数 1次に比
例しない分裂をしているはずだが、刻み幅が荒いため高次項の効果で
あたかも一次に比例する項があるように見えて R=1.0 eVA˚となって
いると考えられる。 2は主に px、py、pzからなり、 3は px、py、pzの
ほかに s軌道の寄与もある。以下に、スピン軌道相互作用のうち、す
べて用いた場合 (all)、各原子から半径 1A˚の球状の領域内でオンサイ
Hsoト行列要素のみ用いた場合 (sph)、球内の ˆ0 のオンサイト行列要素
のみ用いた場合 (0)、球内の Hˆ1so のオンサイト行列要素のみ用いた場
合 (1)、球内の Hˆ0so のオンサイト行列要素を Bi原子にのみ用いた場合 
Hso(Bi)の Rをまとめた表を示す。表 .2から ˆ0 が主要であることが分
表 2: それぞれの用いたスピン軌道相互作用における各バンドの R
スピン軌道相互作用 all sph 0 1 Bi 
R(1) 2.6 2.6 2.6 0.0 2.9 
R(2) 3.2 3.2 3.2 0.0 3.5 
R(3) 1.0 1.0 1.0 0.0 0.9
かる。また、 Bi(111)の時と同様に、すべての元素にスピン軌道相互
作用を用いた場合より大きくなっているが、 Bi原子の Hˆ0so のオンサイ
ト行列要素が主要であると考えてよいだろう。
解析的な手法を考慮すると、ラシュバ効果の生じるプロセスとして
は、 Hˆ0so&Vˆ1が主要であり、 Hˆ1so は無視できることになる。また、 vˆ0(~r)
が vˆ0(j~rj)のように球対称であると近似できるとき、 Hˆ0so は一般的に知 
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られた~l  ~s相互作用とみなせる。 
38 
5 結論
ラシュバ効果が生じる起源として Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1がありることを p
軌道の三角格子に対してタイトバインディングモデルによる計算に
よって示した。 DV-LDA法で、軌道の対称性を用いて、スピン軌道相
互作用を Hˆ1so と Hˆ0so に分離する方法を開発・実装した。この方法によ
り、 Au原子の三角格子に面直電場をかけた系についてスピン軌道相
互作用を分離できることを確認し、この系では Hˆ0so&Vˆ1が主要である
ことが分かった。また、 Au(111)、gray As(111)、Bi(111)、BiAg(111)
をスラブモデルで計算し、 Hˆ1so と Hˆ0so を分離した結果、 Hˆ0so&Vˆ1が主
要であることが分かった。このことは、一般的なラシュバ効果の描像
である Hˆ1so は、ラシュバ効果を定性的に理解するにはよいが定量的に
は不十分であることを示している。 
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A 補遺 
A.1 行列要素 
2次元系の行列を構成するにあたって、オンサイト行列と x軸正の方
向へのトランスファー行列の構成法を示し、その結果を用いて 2次元
系のハミルトン行列の構成法を示す。ｘ軸上に間隔 aで並べた原子鎖
にｚ方向の電場を印加した系について考え、式 .(1)をハミルトニアン
とする。ブロッホ基底である、式 .(19)に対し、 Tˆ+Vˆ0+Vˆ1、W~ = w~0+w~1
のオンサイト行列と x軸正の方向へのトランスファー行列を計算する。P P ただし、Vˆ0 = R~ v0(j~r   R~ j)、Vˆ0 = R~ z v1(j~r   R~ j)とする。 
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0 1 
A.1.1 オンサイト行列
ブロッホ基底である、式.(19)に対し、Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1、W~ = w~0 + w~1
のオンサイト行列を計算する。1中心積分 (オンサイト行列要素)で
は x、ｙ、ｚについて奇数次の積分は０なることに注意する。まず、 
Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1の 4 × 4行列を示す。 
H˜on nonSO = 
s 
Px 
Py 
BBBBBBB@ 
s 
0 
0 
0 
p 
0 
0 
0 
p 
0sp 
0 
0 
CCCCCCCA 
(24)
Pz sp 0 0 p 
ただし、各パラメータは、 ED 
s
 =
 
p
 =
 
s(r0)
r0

)
Tˆ
 
+
ˆ
v0(r0)
 s(r0) D 
P (~m 
(25)
 
E
 
r0) (m = x; y; z) (26)
 
X 
T + v0(r0)
 Pm(~
sp = hs(~r0) j zv1(r0) j Py(~r0)i (27)
つぎに、W~ˆ の各成分がどのようになっているか示す。球対称な関数の
右上に添え字をつけることで、その添え字で微分した関数であること
を表すことにする。つまり、fx(r) = (@=@x)f (r) = (x=r)f r(r)などと
なる。 
r r 1 Wˆx = (v0(rl) + zv1(rl)) (ypz   zpy)   v1(rl)py (28) rll 
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X 
r r 1 Wˆy = (v0(rl) + zv 1(rl)) (zpx   (x   al)pz) + v1(rl)px (29) rll 
X 
r r 1 Wˆz = (v0(rl) + zv 1(rl)) ((x   al)py   ypx) (30)rll 
式(28),(29),(30)を各軌道に演算する。ただし、 jPm(~rl)i = (m=r)jR(rl)i(m = 
x   al; y; z)と書き、 W~ˆ についてはオンサイト行列要素を計算するた
め、l = 0のみ考える。 
Wˆxjs(r0)i = iv1(r0)jsy(r0)i (31) 
x
WˆxjPx(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i (32) 
r0  
y
WˆxjPy(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i
r0 
zr r+ i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (33)
 r0
 
z yr rWˆxjPz(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i   i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (34) r0 r0 
Wˆyjs(r0)i =  iv1(r0)js x(r0)i (35) 
 
x
WˆyjPx(~r0)i =  iv1 jRx(r0)i + jR(r0)i
r0 
zr r  i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (36)
 r0
 
y
WˆyjPy(~r0)i =  iv1(r0) jRx(r0)i (37) 
r0 
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0 1
0 1
0 1
z xr rWˆyjPz(~r0)i =  iv1(r0) jRx(r0)i + i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (38) r0 r0 
Wˆzjs(r0)i = 0 (39) 
yr rWˆzjPx(~r0)i = i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (40) r0 
xr rWˆzjPy(~r0)i =  i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (41) r0 
WˆzjPz(~r0)i = 0 (42)
これらと各軌道の内積を考えると、 x、y、zが奇数次のものはすべ
て 0になる。このことから、W~ の 4 × 4行列は次のように書ける。 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 0  isp 0 
Px 0 0 0 0 
W˜ on = (43)x 
Py isp 0 0  i 
Pz 0 0 i 0 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 isp 0 0 
Px  isp 0 0 i 
W˜ on y = (44) 
Py 0 0 0 0 
Pz 0  i 0 0 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 0 0 0 
Px 0 0  i 0 
W˜ on = (45)z 
Py 0 i 0 0 
Pz 0 0 0 0 
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ただし各パラメータは、v1r(r)  0とすると、以下のように書ける。 
sp = hpm(~r0) j v1(r0) j s m(r0)i (m = x; y) (46) 
rp = hpm(~r0) j v0(r0) j pm(~r0)i (m = x; y; z) (47) 
1 = hpy(~r1) j v1(r0) j sy(r0)isp  
y  hs(r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (48) 
r0 
1 = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpy(~r 1) j v r(r0) j py(~r0)i (49)p 
これらの 4 × 4行列を適切に配置することで、スピンも含んだ 8 × 
8のオンサイト行列が示せる。 
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0 1
A.1.2 x軸正の方向へのトランスファー行列 
x軸正の方向へのトランスファー積分ではｙ、ｚについて奇数次の
積分は０なることに注意する。
s ts Tsp 0 tsp 
˜
Px  Tsp t 0 Tp
HnonSO = (50)
Py 0 0 t 0 
BBBBBBB@ 
 P T 0t tz sp p 
 
ただし、~rl = ~r   l~a; rl = j~rljとして各パラメータは、 
ˆ ˆ ˆまず、 の 行列を示す。×T V V 4 4+ +0 1
CCCCCCCA 
h j j i P (~ ) ( ) P (~ ) ( ) (52)= r v r r m = y; z1 0 1 0m m
h j j i h j j i( ) ( ) P (~ ) P (~ ) ( ) ( ) (53)t += s r zv r r r zv r s r 1 1 0 0 1 1 0 0sp z z
h j j iT ( ) ( ) P (~ ) (54)= s r v r r1 0 1 0sp x
h j j i h j j iT P (~ ) ( ) P (~ ) P (~ ) ( ) P (~ ) (55)+= r zv r r r zv r r 1 1 0 0 1 1 0 0p x z z x
h j j if(~ ) A(~ ) (~ ) f(~ ) A(~ ) (~ )r r g r = r r g r1 0 1 0 0l
h j j i(~ ) A(~ ) f(~ ) (56)+ g r r r 1 0 0
h j j i P (~ ) ( ) P (~ ) (51)= r v r r1 0 1 0x x
 
である。ここで、 
l 
+ X * 
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0 1
0 1
0 1
となる事を用い、今後断りなく用いる。
トランスファーの計算において式 .56から W~ˆ とケット側の基底は l=0
のみで良いことがわかる。式 .31-42にブラ側の基底を掛けてパリティー
を考慮することで以下のトランスファー行列が得られる。 
CCCCCCCA 
CCCCCCCA 
1 0 0 i 0 
CCCCCCCA 
sp 
2 i 0 0 
BBBBBBB@ 
W˜ tra = 
0 0 xy 0 
(57)x 
i1  0  ip 1 sp xy 
0 0 i1 0p 
s sp 
BBBBBBB@ 
BBBBBBB@
W˜y
tra = 
 isp2 xx 0 ip 2 
(58) 
0 0 yy 0 
0  ip 2 0 zz 
0 0  sp 0 
0 0  i2 0 
W˜ tra 
p 
z = 
 sp ip 2 0 0 
(59)
0 0 0 0 
ただし各パラメータは、v1r(r)  0とすると、以下のように書ける。 
sp = hpm(~r0) j v1(r0) j s m(r0)i (m = x; y) (60) 
rp = hpm(~r0) j v0(r0) j pm(~r0)i (m = x; y; z) (61) 
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1  = hpy(~r1) j v1(r0) j sy(r0)isp 	 
y  hs(r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (62) 
r0 
1  = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpy(~r 1) j v r(r0) j py(~r0)i	 (63)p 
	  
xy = py(~r1)
 v1(r0) x  Ry(r0) r0 	 
y
+	 hpx(~r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (64) 
r0 
2  = hpx(r1) j v1(r0) j s x(r0)isp 	 
x   hs(r 1)jv1(r0) jRx(r0)i + jR(r0)i (65) 
r0 
2  = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpx(~r 1) j v r(r0) j px(~r0)i	 (66)p 
s = hs(r1) j v1(r0) j s x(r0)i   hs(r 1) j v1(r0) j s x(r0)i	 (67)
	 
xx = hpx(r1)jv1(r0)	 x jRx(r0)i + jR(r0)i
r0	 
x   hpx(r 1)jv1(r0) jRx(r0)i + jR(r0)i (68)
r0 
  	  
yy = py(r1)
 v1(r0) x  Ry(r0)   py(r 1)  v1(r0) x  Ry(r0) r0 r0
(69) 
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zz = pz(r1)
 v1(r0) x  Rz(r0)   pz(r 1)  v1(r0) x  Rz(r0) r0 r0
(70)
sp = hs(r1) j v0r(r0) j px(r0)i (71)
これらの 4 × 4行列をを適切に配置することで、スピンも含む x軸正
の方向への 8 × 8のトランスファー行列が示せる。 
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A.1.3 二次元系
オンサイト行列とトランスファー行列から二次元系のハミルトン行
列を構成する方法を示す。オンサイト行列はそのままでよい。トラン
スファー行列に関しては、座標軸を回転させることで任意の方向へ
のトランスファー行列を生成できる。この任意の方向へのトランス
ファー行列に e i~k~a(~a :任意の方向を向いたベクトル)を掛けたものを
必要な方向全てに対して和を取れば良い。ｘｙ面内での回転にかんし
て、Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1については、行列に対する適当な基底の変換を行え
ばよい。W~ については、行列の基底の変換だけでは不十分で、演算
子自体も変換する必要がある。たとえば、 回転、
0 x = x sin  + y cos  
0 y =  x cos  + y sin  (72)
0 z = z 
または、
0 x = x	 0 sin    y cos 
 
0
 y = x cos  + y 0 sin  (73) 
0 z = z 
8>>>>< >>>>: 
8>>>>< >>>>: 
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に対して、W~ は、 
@V @V 
Wx = 
@y 
pˆz   
@z 
pˆy 
= 

@V 
@x 0 
cos  + 
@V 
@y 0 
sin 
 
pˆz 0   @V 
@z 0 
(pˆx 0 cos  + pˆy 0 sin ) 
= sin  

@V 
@y 0 
pˆz 0   @V 
@z 0 
py 0 
 
  cos  

@V 
@z 0 
pˆx 0   @V 
@x 0 
pˆz 0 
 
= Wx 0 sin    Wy 0 cos  (74) 
@V @V 
Wy = 
@z 
pˆx   
@x 
pˆz 
= 
@V 
@z 0 
(px 0 sin    py 0 cos )   

@V 
@x 0 
sin    
= cos  

@V 
@y 0 
pˆz 0   @V 
@z 0 
py 0 
 
+ sin  

@V 
@z 0 
pˆx 0 
@V 
@y 0 
cos 
 
pˆz 0 
  @V 
@x 0 
pz 0 
 
= Wx 0 cos  + Wy 0 sin  (75) 
@V @V 
Wz = 
@x 
pˆy   
@y 
pˆx 
= 

@V 
@x 0 
sin    @V 
@y 0 
  

@V 
@x 0 
cos  + 
@V 
@y 0 
@V @V 
cos 
 
(pˆx 0 cos  + pˆy 0 sin ) 
sin 
 
(px 0 sin    py 0 cos ) 
= 
@x 0 
pˆy 0   
@y 0 
pˆx 0 
= Wˆz 0 (76) 
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などとなる。このことは、任意の角度の回転について W~ の各成分は
普通のベクトルの x、y、z成分と同じ変換をすればよいことを示して
いる。また、この変換は xy面内での回転のみならず、 3次元での任意
の回転について成り立つ。 
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A.2 その他の場合
単位胞に複数個の原子が存在する場合は、必要なオンサイト行列と 
x方向へのトランスファー行列を準備することで、それらを用いてハ
ミルトン行列を各原子の組み合わせのブロック行列ごとに構成でき
る。凸凹している場合、 x方向へのトランスファー行列を計算した後、 
z方向も含めて座標変換を行えば良い。この際には、 Vˆ1も座標変換す
る必要があり、平らな時に比べてパラメータが増えることに注意する
必要がある。 
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p
p
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A.3 p軌道の三角格子 
p軌道の三角格子に対して、式 (1)を用いたタイトバインディングモ
デルの計算を行う。行列要素の計算は A.1を参考に実行できる。次に
Γ点での波動関数を求める。ここで、 p軌道を実関数表示から複素関
数表示に書き換えたガンマ点での行列は以下である。 
jp1; ">
 
jp0; ">
 
jp1; #>
 
jp 1; "> 
jp 1; #> 
BBBBBBBBBBBBBB@ 
CCCCCCCCCCCCCCA 
X +  0 0 0 0 0 
0 X    0 0 0 2 
0 0 6 2 0 0 
0 0 2 X +  0 0 
0 0 0 0 X    0 
(77)

P 
jp0; #> 0 2 0 0 0 6 
ただし、 p軌道の軌道エネルギーをエネルギーの原点にとってあり、 
X=3 + 3であり、 は一般的に言われている ~l  ~s相互作用の大きさ
の半分である。また、 pi = ~l pi(~r   ~l)である。この固有値問題を解
くと、 3組の 2重縮した固有値とそれぞれに対応した波動関数が得ら
れる。固有値 E0 = 3 + に対応する波動関数は 
j01 >= jp1; "> ; j02 >= jp 1; #> (78) 
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p p
p
p
 
p 
である。固有値 E = 6 + 3 32   (1  1 + 2)に対応する波動関
数は 
j >= sin jp 1; "> + cos jp0; #> (79)1 
j >= sin jp1; #> + cos jp0; "> (80)2 
 である。ここで、  = 32  32 であり、 tan  = 1 1+
2 である。各
固有値に対して摂動論によりΓ点でのラシュバ係数を調べたいので 
~k  ~a << 1を仮定し、cos ~k  ~a = 1と sin ~k  ~a = ~k  ~aを用いる。 
0 R = 0 (81)  
 = 3 (xx + yy + 2xy)
sin
2 
2  
+ zz cos 
2  + 2t1 sin  cos R 
(82)
ここで、XY は Hˆ1so の x軸方向のトランスファーで、実関数表示の p
軌道を用いて次のようにかける。
XY =< pX ; " j Hˆ1sojpY ; #> (83)
また、 t1は Vˆ1の jp1; #>と jp0; #>もしくは jp 1; ">と jp0; ">間のト
ランスファーである。 sin  cos は例えば jp1; #>と jp0; ">の線型結
合係数の積であり、  = =4のとき最大を取るが、混成している軌
道から Hˆ0so が大きいとこれに近づくと考えられる。実際次のようにか
ける。 
2 
sin  cos  = p (84) 
9(   )2 + 82 
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pつまり 2t1 sin  cos は Vˆ1と Hˆ0so が同時に働かないと現れないこと
を示している。 
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